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表 1に， ZnOの格子定数とバン ドギャッ プの計算
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表 1 ZnOの裕子定数 （a,c）および、バンドギヤ yプ （E")
の言｜算値と実験値の比較 PBE GGA, PBE GGA + 
u (U一.！= 7.5巴V).HSE06ハイブリ yl、汎｜羽数日SE
（α＝0375）ハイブリ yド汎関数の結果を示す 括弧
内に実験｛直に対するエラーを示す
a （λ） c (A) E, (eV) 
PBE GGA 3.286 5.299 0.74 ( + 14%) ( +2.1 %) （ー784%)
PBE GGA+U 3.196 5.149 181 
(U一！＝75eV) (-1.4%) (-08%) (-474%) 
HSE06 3.261 
5.225 2.49 
( +06%) (+0.7%) ( +27.6%) 
HSE 3.249 5.196 343 
(a= 0375) (+02%) (+02%) ( 03%) 










られた I) このため， HSE（α＝ 0.375）汎関数はZnO
に適していると考え， これを点欠陥の計算に適用した．
図 1に， ZnO中の O空孔の形成エネルギーと準位

















2＋に帯電しう るこ とから ドナー型の欠陥と言える
が， 2+/0ドナー準位が伝導帯下端から l.2eVも離れ
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図2 (a)ZnO中のO空干し（V。），裕子！日JZn (Zn). アンチ




























以上のよう に，ZnOのノンス 卜イキオメト リはO
空孔の形成によるものと考えられる．一方， ZnOの




起源が提案されている Van de Waleらによ り提案
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本研究では，ハイブリッド汎関数との比較に基づいて．
GGA+U 法において U=5.0eV. .T=0.64eVとするこ
とにより欠陥電子状態が十分に再現できると判断し
これを SrTi03中の点欠陥に適用した









図3 SrTi03中の2種類の Tiオフセンター ・アンチサイト
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